. Crystal data and structure refinement for 2j (1) 281 (1) 6209 (1) 18 (1) O (1) 5491 (1) 2160 (1) 3730 (1) 23 (1) O (3) 6653 (1) -709 (1) 8385 (1) 24 (1) N (1) 5853 (1) 1020 (1) 5617 (2) 17 (1) C (11) 4713 (2) 1092 (1) 6603 (2) 16 (1) C (7) 7569 (2) 1417 (1) 1733 (2) 17 (1) C (6) 7577 (2) 1316 (1) 3453 (2) 17 (1) C (8) 6254 (2) 1539 (1) 4246 (2) 17 (1) C (10) 4841 (2) 449 (1) 7829 (2) 18 (1) C (2) 8764 (2) 1304 (1) 852 (2) 18 (1) C (1) 8748 (2) 1380 (1) -1000 (2) 21 (1) C (5) 8800 (2) 1117 (1) 4310 (2) 19 (1) C (4) 10004 (2) 1029 (1) 3435 (2) 20 (1) C (3) 9987 (2) 1117 (1) 1732 (2) 20 (1) C (12) 3570 (2) 1767 (1) 6219 (2) 19 (1) C (9) 6082(2) -75 (1) 7639 (2) 18 (1) C (13) 2370 (2) 1628 (1) 7372 (2) 25(1) S18 Table S3 . Anisotropic displacement parameters (Å 2 x 10 3 ) for 2j.
The anisotropic displacement factor exponent takes the form: (1) 17 (1) 18 (1) 4 (1) 2 (1) 3 (1) O (1) 23 (1) 24 (1) 22 (1) 6 (1) 2 (1) 6 (1) O (3) 23 (1) 25 (1) 24 (1) 9 (1) 2 (1) 2 (1) N (1) 17 (1) 16 (1) 17 (1) 3 (1) 2 (1) 4 (1) C (11) 17 (1) 17 (1) 16(1) -6(1) 1(1) -3 (1) C (7) 18 (1) 13 (1) (13) 8570(20) 31(5) H (12A) 3923 (17) 2399 (12) 6310(20) 18(4) H (5) 8815 (17) 1068 (12) 5520(20) 23(4) H (13B) 1972 (18) 972 (13) 7280(20) 23(4) H (12B) 3267 (17) 1659 (12) 5030(20) 23(4) H (7) 6710 (18) 1564 (12) 1150 (20) 21(4) H (3) 10836 (19) 1044 (13) 1140 (20) 30(5) H (10) 4214 (19) 365 (13) 8720(20) 27(5) H (4) 10859 (19) 917 (13) Table S5 . Molecular formula strings 
